Characterization of particles in sunscreen using X-ray powder diffraction by Vrščaj, Teja
 
 
 
UNIVERZA V LJUBLJANI 
FAKULTETA ZA KEMIJO IN KEMIJSKO TEHNOLOGIJO 
 
 
 
 
 
 
DIPLOMSKO DELO 
 
Teja Vrščaj 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Ljubljana, 2019 
UNIVERZA V LJUBLJANI 
 
FAKULTETA ZA KEMIJO IN KEMIJSKO TEHNOLOGIJO 
 
UNIVERZITETNI ŠTUDIJSKI PROGRAM 1. STOPNJE 
 
VISOKOŠOLSKI ŠTUDIJSKI PROGRAM KEMIJSKA 
TEHNOLOGIJA 
 
 
 
 
 
 
Analiza krem za sončenje z rentgensko praškovno difrakcijo 
 
 
 
DIPLOMSKO DELO 
 
 
 
Teja Vrščaj 
 
MENTOR: prof. dr. Anton Meden 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Ljubljana, 2019 
 
 
 
IZJAVA O AVTORSTVU 
diplomskega dela 
 
 
 
Spodaj podpisana Teja Vrščaj, sem avtorica diplomskega dela z naslovom Analiza krem za 
sončenje z rentgensko praškovno difrakcijo. 
 
S svojim podpisom zagotavljam, da: 
 
• je diplomsko delo rezultat samostojnega raziskovalnega dela pod mentorstvom prof. 
dr. Antona Medena; 
 
• sem poskrbela, da so dela in mnenja drugih avtorjev, ki jih uporabljam v predloženem 
diplomskem delu, navedena oziroma citirana v skladu z navodili; 
 
• se zavedam, da je plagiatorstvo, v katerem so tuje misli oziroma ideje predstavljene 
kot moje lastne, kaznivo po zakonu (Zakon o avtorski in sorodnih pravicah – uradno 
prečiščeno besedilo (ZASP-UPB3) (Ur. list RS, št. 16/2007); 
 
• sem poskrbela za slovnično in oblikovno korektnost diplomskega dela; 
 
• je elektronska oblika diplomskega dela identična tiskani obliki diplomskega dela. 
 
 
V Ljubljani, dne 13.9.2019                                                                 Podpis avtorice: 
 
 
 
 
ZAHVALA 
 
Za vso pomoč, usmerjanje, predano znanje ter izredno dosegljivost skozi celotni proces 
izdelave diplomskega dela se iskreno zahvaljujem mojemu mentorju prof. dr. Antonu 
Medenu.  
 
Prav tako se zahvaljujem tudi Ediju Kranjcu s Kemijskega inštituta, za ključen del moje 
študije, posnete difraktograme vzorcev.  
 
Hvala tudi blagovni znamki Afroditi ter slovenskemu zastopništvu Nivea-e, ki sta mi bili 
pripravljeni poslati nekaj svojih vzorcev krem za sončenje. 
 
Na koncu pa naj izrečem lepa hvala še mojim najdražjim, ki so mi tekom študija stali ob 
strani, me spodbujali in podpirali. 
  
 Analiza krem za sončenje z rentgensko praškovno difrakcijo 
 
Povzetek: Krema za sončenje velja kot ena izmed ključnih sredstev za zaščito pred sončnim 
sevanjem. Praktično si brez nje ne moremo predstavljati poletnega dne, prebitega na plaži. 
Pa vendarle vemo kaj se skriva v tem široko uporabnem kozmetičnem izdelku? Prav to je bil 
glavni namen mojega diplomskega dela, delno določiti sestavo zaščitnih krem oz. 
kvalitativno analizirati kristalinične faze z analitsko tehniko rentgenske praškovne difrakcije.   
 
Princip rentgenske praškovne analize je obsevanje vzorca z rentgensko svetlobo specifične 
valovne dolžine. Ko rentgenski žarki dosežejo vzorec, pride do njihovega uklanjanja in 
interferiranja. Intenziteto uklonjenih žarkov in njihove kote zabeleži detektor. Rezultat 
rentgenske praškovne difrakcije je difraktogram, ki velja kot prstni odtis vsake snovi. Ravno 
to pa nam omogoči identifikacijo vzorca.  
S pomočjo programa Xˈpert HighScore Plus sem difraktogram lahko prikazala, ga prebrala in 
osnovala skupine glede na ujemanje posameznih difraktogramov. Indentifikacijo sem izvedla 
s primerjavo difraktogramov s standardi, ki se nahajajo v zbirki podatkov PDF-2 v okviru 
programa Crystallographica Search-Match. Na tak način sem izvedla kvalitativno fazno 
analizo sedemindvajsetih vzorcev sončnih krem. V primeru, da mi analiza s programom CSM 
ni dala zadovoljivih rezultatov, sem difraktogram pridobila posredno preko programa 
ConQuest in programa Mercury, kar je za organske spojine včasih možna alternativa. 
 
Z analizo difraktogramov sem ugotovila, da kreme za sončenje vsebujejo tako aktivne 
sestavine-UV filtre, ki so bodisi kemični ali pa mineralni, kot neaktivne sestavine, kamor 
spadata identificirana sljuda ali talk. Najpogosteje obravnavana mineralna filtra sta bila 
cinkov oksid in titanov dioksid. Identifikacija kemičnih filtrov, s programom CSM ni bila 
mogoča, saj so to organske snovi, ki jih uporabljena zbirka PDF-2 slabo pokriva. Tu je dalo 
obetaven rezultat posredno iskanje difraktograma preko že prej omenjenih programov, saj mi 
je uspelo pridobiti difraktogram kemičnega UV filtra s trivialnim imenom ‘bizoktrizol’, ki je 
ustrezal skupini vzorcev s prej neidentificirano sestavo.  
 
 
 
Ključne besede: krema za sončenje, rentgenska praškovna difrakcija, difraktogram, 
difraktometer, kvalitativna fazna analiza. 
  
 Characterization of particles in sunscreen using X-ray powder diffraction 
 
Abstract: Sunscreen is considered as one of the most important products when protecting 
ourselves against solar radiation. We practically cannot imagine a hot summer day spent on a 
beach, without a sunscreen on. 
However, do we actually know what hides inside this widely used cosmetic product? 
That was the main purpose of my thesis, to partially analyze the composition of protective 
creams or better said qualitatively analyze the crystalline phases with the analytical technique 
of so-called X-ray powder diffraction. 
 
The principle of the X-ray powder analysis is the irradiation of a sample with the X-ray of a 
specific wave length. When X-rays reach the sample, their diffraction and interference will 
occur. The intensity of the diffracted X-rays and their angles are recorder by the detector. The 
result of X-ray powder diffraction is a diffraction pattern, which is considered as the 
fingerprint of each substance. This allows us to identify each sample accordingly.  
Using the X’pert HighScore Plus programe, I displayed the diffraction patterns, read it and 
established groups according to the matched individual peaks in their diffraction patterns. 
I carried out the identification by comparing the diffraction patterns with the standards, 
contained in the Crystallographica Search-Match program database PDF-2. This was the 
procedure I took when analyzing the qualitative phase of twentyseven samples of sunscreen. 
If the CSM analysis did not give me a satisfactory result, I obtained the diffraction pattern 
indirectly through the ConQuest and the Mercury programs, which is sometimes a possible 
alternative for organic compounds. 
 
With the diffraction patterns analysis, I found that the sunscreen contained both active 
ingredients, which are UV filters that are either chemical or mineral, as inactive ingredients, 
which include mica or talc, that I identified. The most frequent mineral UV filters were zinc 
oxide and titanium dioxide. Identification of chemical filters performed by CSM program 
was not possible, since these are organic substances, which are not well covered in the PDF-2 
database. However, a promising result was obtained by looking for diffraction patterns 
through the aforementioned programs. I managed to obtain a diffractogram of a chemical UV 
filter with a trivial name of ‘bisoctrizole’, which suited a group of samples with previously 
unidentified composition. 
 
 
 
Key words: sunscreen, X-ray powder diffraction, diffraction pattern, diffractometer, 
qualitative phase analysis.
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Seznam uporabljenih kratic in simbolov 
 
Å – angstrem je enota za merjenje dolžine 
 
CSM – računalniški program za izvedbo kvalitativne rentgenske praškovne analize 
(angl. Crystallographica Search-Match) 
 
MED – minimalni eritemski odmerek 
 
PABA – para-aminobenzojska kislina 
 
PDF-2 – podatkovna zbirka standardov znotraj računalniškega programa 
Crystallographica Search-Match 
 
SPF – faktor zaščite pred sončnim sevanjem (angl. sun protection factor) 
 
UV –ultravijolično valovanje 
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1. UVOD 
 
Meja med blagodejnim izpostavljanjem sončnim žarkom, ki spodbujajo tvorbo nujno 
potrebnega vitamina D in tistim, ki povzroča negativne posledice, je zabrisana. Čeprav v 
sodobnem svetu še vedno kot lepotni ideal velja zagorela polt, daljša izpostavljenost 
ultravijoličnem sevanju povečuje dovzetnost za foto-poškodbe kože.  
Prav zato pa je preventiva pred slednjim ključnega pomena. Osnova učinkovite zaščite pred 
nezaželenimi vplivi sončnega sevanja je sprva izogibanje direktnemu izpostavljanju sonca, 
uporaba zaščitnih oblačil in uporaba sončne kreme z dovolj visokim zaščitnim faktorjem.  
 
1.1. KREME ZA SONČENJE 
 
Kreme za sončenje spadajo med sredstva za zaščito pred sončnim sevanjem. To so produkti, 
ki združujejo številne sestavine, katere preprečujejo dostop ultravijoličnemu sevanju, da 
doseže povrhnjico naše kože.  
Učinkovitost krem za sončenje se določi glede na njihov zaščitni faktor ali SPF (angleško: 
sun protection factor). Ta nam poda razmerje med minimalno dozo UV žarkov za 
povzročitev opekline/eritema na koži, ki jo izdelek za zaščito pred soncem ščiti in minimalno 
dozo UV žarkov za povzročitev opekline/eritema na koži, ki z zaščitnim izdelkom ni 
zaščitena [1]. 
 
 
 (MED-Minumum erythemal dose, minimalni eritemski odmerek) 
 
Glede na zaščitni faktor poznamo izdelke z različno stopnjo zaščite:  
- Nizka zaščita (SPF 6-SPF 10), 
- Srednja zaščita (SPF 15-SPF 25), 
- Visoka zaščita (SPF 30- SPF 50), 
- Zelo visoka zaščita (SPF 50+) [1]. 
 
Najzaneslivejše so kreme z visokim zaščitnim faktorjem, ki zagotavljajo daljšo zaščito pri 
izpostavljenosti sončnemu sevanju. 
Izrednega pomena pri uporabi kozmetičnih zaščitnih sredstev za sončenje pa predstavlja tudi 
zadostna količina kreme ob pravilnem nanosu na kožo in ob ustreznem obnavljanju nanosa 
vsaki dve uri. V nasprotnem primeru se zniža dejanski SPF izdelka in s tem zaščita pred 
nevarnimi sončnimi žarki [2]. 
 
SPF= !"#	%&šč)*+,&	-.ž&
!"#	,+%&šč)*+,&	-.ž&
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1.2. DELITEV UV FILTROV 
 
Osnovna sestavina krem za zaščito pred soncem so UV filtri. Njihova naloga je, da sončnim 
žarkom preprečijo doseg naše kože in jo pred njimi zavarujejo. UV svetlobo lahko 
absorbirajo ali pa jo odbijejo. Poznamo dva tipa UV filtrov:  
- kemične filtre,  
- mehanske oz. mineralne filtre. 
 
Kemični-organski filtri absorbirajo ultravijolično sevanje (UV absorberji). Slednje povzroči 
prehod molekule v višje energetsko stanje, kjer mora molekula za vrnitev v osnovno stanje 
oddati energijo, bodisi kot toploto ali kot svetlobo. Glede na območje kjer kemični filtri 
absorbirajo sevanje, ločimo UVA, UVB in širokospektralne filtre, ki zagotavljajo zaščito tako 
pred UVA sevanjem, kot pred UVB [3].  
Najbolj pogosti kemični filtri, ki se nahajajo v kozmetičnih sredstvih za zaščito pred soncem 
so naslednji:  
• avobenzon oz. butil metoksidibenzoilmetan,  
• oksibenzon oz. benzofenon-3 
• oktokrilen, 
• homosalat oz. butil metoksidibenzoilmetan, 
• tereftaliden dikafra sulfonska kislina, 
• fenilbenzimidazol sulfonska kislina, 
• etilheksil metoksicinamat, 
• etilheksil triazon, 
• drometrizol trisiloksan, 
• dietilheksil butamido triazon, 
• etilheksil salicilat, 
• bizoktrizol oz. metilen bis-benzotriazolil tetrametilbutilfenol, 
• bemotrizinol oz. bis-etilheksiloksifenol metoksifenil triazin, 
• filtri, ki spadajo pod skupino PABA (4-aminobenzojska kislina) [4]. 
 
Vedno bolj pa se na uporabo kemičnih filtrov kot sončne zaščite, gleda tudi z vidika njihovih 
negativnih posledic. Težave se lahko pojavijo že ob nanosu kemičnih filtrov na kožo, ki je 
izpostavljena soncu in posledično kemičnim rekacijam, katere se izvršijo pod vplivom 
sončnega sevanja. To lahko rezultira v kožnih vnetjih, opeklinah in alergijskih reakcijah. Ker 
se kemični filtri hitro absorbirajo v kožo, preko nje pa dosežejo človekov obtočilni sistem, 
vodijo v preobčutljivost kože, povečajo tvorbo škodljivih radikalov ter privedejo v poškodbe 
dednega materiala. Številne snovi, ki veljajo kot kemični UV filtri vplivajo tudi na delovanje 
sistema žlez. Mnogi so s strani raziskav potrjeni kot hormonski motilci, s čimer lahko 
vplivajo na različne bolezni, vključno z levkemijo [5]. 
Kemični filtri pa niso škodljivi le za človeka. Škodo povzročajo tudi v različnih ekosistemih, 
še posebno v jezerih in na območju koralnih grebenov, kjer povečujejo obremenjenost in 
slabšajo ekološko stanje sistemov [6].  
VRŠČAJ, TEJA 
2019 
ANALIZA KREM ZA SONČENJE Z RENTGENSKO PRAŠKOVNO DIFRAKCIJO 
 
 3 
 
Za razliko od kemičnih filtrov, anorganski mineralni filtri nudijo zaščito kože s tem da 
sevanje odbijajo (UV blokerji) ali razpršijo. Mednje sodita cinkov oksid (ZnO) in titanov 
dioksid (TiO2). Tako imenovana mehanska zaščita z mineralnimi filtri nudi širše območje UV 
zaščite oz. širokospektralnost. Poleg tega sta cinkov oksid in titanov dioksid zaradi večjih 
velikosti delcev manj dovzetna za povzročanje alergijskih rekacij na koži. Oba sta pod 
vplivom sončnega sevanja tudi bolj obstojna in je zato časovno redkejši nanos, z 
upoštevanjem ustrezne debeline nanosa, na kožo popolnoma zadosten. Očitna slabost  
mineralih filtrov (razen, če so v nano obliki) pa je z estetskega vidika, saj njihova uporaba 
pusti opazen bel film na koži [3]. 
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1.3. RENTGENSKA PRAŠKOVNA DIFRAKCIJA 
 
Rentgenska praškovna difrakcija je analitska tehnika, ki se primarno uporablja za 
karakterizacijo kristaliničnih snovi. Zagotavlja kvalitativno in kvantitativno prepoznavanje 
materialov. Praškovni difraktogram, ki deluje kot prstni odtis vsake kristalinične snovi, je 
osnova za kvalitativno določitev prisotnih faz, pregled kristaliničnosti, amorfnosti ali 
polimorfizma neke snovi. Prav tako je ključen za določevanje mikrostrukturnih lastnosti 
vzorca (premiki v zgradbi, kristalne napake), čistoče materiala ter določevanje velikosti 
osnovne celice in njene oblike [4].  
 
Kristali imajo urejeno notranjo zgradbo. To pomeni, da je zanje značilen pravilen in 
periodično ponavljajoči se razpored osnovnih gradnikov. Ti gradniki so urejeni v vzorec, ki 
se ponavlja v vseh smereh prostora oz. v vseh treh smereh kristalne mreže. Osnovne celice 
imajo lahko več različnih oblik, katere odražajo kristalni sistem (monoklinski, triklinski, 
ortorombski, tetragonalni, trigonalni, heksagonalni in kubični).    
 
Rentgenski žarki predstavljajo elektromagnetno valovanje z valovno dolžino od 0,05 do  
500 Å. Pri izvajanju rentgenske praškovne difrakcije so ti nujni za pojav sipanja žarkov na 
materialu.  
Temelj praškovne analize je uklon rentgenskih žarkov ob prehodu skozi kristale znotraj 
trdnine. Rentgenska svetloba nastane v rentgenski cevi, ob hitrem zaustavljanju električno 
nabitih delcev, elektronov, na tarči iz težke kovine (anoda). Visoka kinetična energija 
elektronov se po trku pretvori v svetlobo. Intenzieta in valovna dolžina nastale svetlobe sta 
odvisni od kinetične energije delcev. Običajno pa zaradi visoke intenzitete uporabimo za 
analizo eno od spektralnih črt materiala anode. Najpogosteje uporabljena tarča pri izvajanju 
rentgenske praškovne difrakcije, je bakrova z radiacijo 1,542 Å.  
Rentgenski žarki so zbrani in usmerjeni iz rentgenske cevi direktno na naš vzorec. Če 
rentgenski žarek pade na urejene atome v kristalni mreži pride do procesa difrakcije oz. 
uklanjanja rentgenskih žarkov. Pogoj za nastanek uklona je izpolnjen Braggov pogoj. Ta 
narekuje, da uklon nastane samo v primeru, ko je vpadni kot primarnega žarka enak 
Braggovemu kotu. Z drugimi besedami, uklon nastane ko rentgenski žarki na svoji poti 
zadanejo niz ravnin pod tistim kotom, pri katerem je zadoščeno Braggovemu zakonu.  
Braggov zakon zapišemo s formulo: 
 
 
 
 
Tu je n celo število, λ je valovna dolžina rentgenskih žarkov, dhkl predstavlja razdaljo med 
kristalnimi ravninami, θ pa označuje kot sipanja [7] 
Braggov zakon je predstavljen na Sliki 1. 
n*!=2*dhkl*sin"	 
Slika 1: Formula Braggovega zakona [7] 
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Slika 2: Braggov zakon [8] 
 
Ko je zadoščeno pogoju dveh valovanj v fazi (Slika 2), pride do konstruktivne interference, 
kar se posledično rezultira v vrhu na praškovnem difraktogramu. Izpeljano iz Braggove 
enačbe, velja da se vrh pojavi samo če je : . 
 
Rezultat rentgenske praškovne difrakcije je rentgenski praškovni posnetek ali difraktogram, 
ki predstavlja intenziteto uklonjenih žarkov v odvisnosti od uklonskega kota 2 θ.   
Vsak praškovni difraktogram je enkraten, ima enkratne vrednosti tako kotov kot intenzitet 
uklonskih vrhov.  
Pri praškovni analizi sta kritičnega pomena uklonski kot in intenziteta vrhov. Položaj 
uklonskega kota je odvisen od dimenzij osnovne celice medtem ko, je intenziteta odvisna od 
same razporeditve atomov v kristalni mreži. Na kratko, položaji in intenzitete uklonov so 
odvisni od kristalne zgradbe [7].  
 
Pri kvalitativni identifikaciji spojin z difraktogramom primerjamo medravninske razdalje d 
in intenzitete neznanega vzorca s ti. standardi, katerih podatke najdemo v elektronskih 
zbirkah. S primerjanjem lahko poizvemo ali je naš vzorec že znana spojina, zapisana v 
podatkovni zbirki ali pa je to nova snov, ki je zbirka ne vsebuje. Izvemo lahko tudi ali naš 
vzorec vsebuje samo eno snov ali pa je ta zmes večih spojin [7]. 
  
sin!= "∗$
%∗&	()*
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2. NAMEN DELA 
 
Krema za sončenje se kot nepogrešljiv izdelek znajde v lepotni rutini marsikoga, ki želi svoji 
koži najboljše. Prekomerno izpostavljanje sončnim žarkom in neupoštevanje priporočil 
varnega izpostavljanja soncu, lahko resno škoduje našemu telesu. Čeprav nas zavestna 
uporaba zaščitnih kozmetičnih izdelkov pred tem obrani, pa se sprašujem ali ljudje res 
pravzaprav vemo, kaj nanašamo na svojo kožo v upanju njene zaščite. 
Glede na to, da je koža naš največji organ, produkti ki jih nanjo mažemo pa lahko vstopijo 
tudi v naš organizem, se mi zdi na mestu poznati njihovo sestavo. 
 
V okviru mojega diplomskega dela sem želela pridobiti poglobljeno znanje o zaščitnih 
kozmetičnih izdelkih, o snoveh, ki jih sončne kreme vsebujejo. Sem bi uvrstila tako aktivne 
(UV filtre) kot neaktivne komponente, katere zagotavljajo daljši čas uporabe, boljšo 
konsistenco ali pa mazljivost. Poleg tega sem želela osvojiti tudi razlikovanje med vrstami 
UV filtrov, torej med kemičnimi in mineralnimi ter lastnosti, ki le te zaznamujejo. 
 
Eden izmed glavnih namenov mi je predstavljalo spoznavanje s pomembno analitsko tehniko, 
rentgensko praškovno difrakcijo. Cilj mojega diplomskega dela bi bila uspešno in samostojno 
izvedena kvalitativna analiza snovi, torej identifikacija glavnih komponent vzorcev, 
odgovornih za zaščito pred sončnim sevanjem. Pri slednjem postopku mi bodo pomoč 
predstavljale deklaracije vzorcev krem za sončenje.  
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3. EKSPERIMENTALNO DELO 
 
3.1. PREDSTAVITEV VZORCEV SONČNIH KREM 
 
Pred pričetkom rentgenske analize sem zbrala 27 vzorcev krem za sončenje različnih 
zaščitnih faktorjev. Pri izbiri sem bila pozorna na viskoznost samih krem, kar vpliva na 
pozicijo vzorca v nosilcu med snemanjem z difraktometrom. Osredotočila sem se na vzorce, 
ki so bili bolj viskozni, torej kreme in nekatera mleka za zaščito pred soncem. Skupno 
sedemindvajset vzorcev, trinajst vzorcev s faktorjem 50, deset s faktorjem 30, en vzorec z 
zaščito 25, dva z 20 in vzorec z nizko zaščito 6, sem analizirala z rentgensko praškovno 
difrakcijo. V nadaljevanju navajam sestavine krem za sončenje, ki jih podajajo deklaracije 
posameznih izdelkov. 
 
3.1.1. Sončne kreme z zaščitnim faktorjem 50 (Slika 4) 
 
 
Slika 4: Vzorci krem za sončenje z zaščitnim faktorjem 50 
Vzorec 1: OMBIA SUN sončna krema za otroke 
Sestavine: voda, oktokrilen, alkohol, glicerin, etilheksil salicilat, butil 
metoksidibenzoilmetan/avobenzon, C12-15 alkil benzoat, bis-etilheksiloksifenol metoksifenil 
triazin, dikaprilil karbonat, sulfonska kislina, tokoferil acetat, pantenol, natrijev hidroksid, 
heksadekan kopolimer, sončnično olje, akrilat, karbomer, etilheksilglicerin, ksantan gumi,  
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1, 2-heksandiol, kaprilil glikol, EDTA raztopina dinatrijeve soli, gel aloe, etil ferulat, 
izvleček rožmarina, tokoferol/vitamin E, dinatrijev uridin fosfat, sojino olje [11]. 
 
Vzorec 2: EUCERIN losjon za zaščito pred soncem za otroke 
Sestavine: voda, glicerin, oktokrilen, butilen glikol, titanov dioksid, butil 
metoksidibenzoilmetan/avobenzon, izopropil palmitat, bis-etilheksiloksifenol metoksifenil  
triazin, gliceril stearat citrat, hidrogenizirani koko-gliceridi, izvleček sladkega korena, 
gliciretinska kislina, ksantan gumi, dimetikon, silicijev dioksid/kremen, EDTA, citronska 
kislina, sol citronske kisline, etilheksil glicerin, fenoksietanol [12]. 
 
Vzorec 3: AVENE obarvana mineralna krema 
Sestavine: Avene termalna voda, titanov dioksid (nano), izodekil neopentanoat, 
trietilheksanoin, titanov dioksid, C12-15 alkil benzoat, glicerin, ciklopentasiloksan, 
poligliceril-4 izostearat, aluminijev oksid, cetil dimetikon, heksil laurat, C30-45 alkil 
metikon, stearinska kislina, C30-45 olefin, cikloheksasiloksan, kaprilni/kaprinski trigliceridi, 
kaprilil glikol, EDTA raztopina dinatrijeve soli, železovi oksidi (CI 77492). (CI 77491), 
oktildodekanol, hidroksihidrocinamat, silicijev dioksid, svilene aminokisline, natrijev 
klorid, sorbinska kislina, titanov dioksid, tokoferil glukozid, voda, ksantan gumi [13]. 
 
Vzorec 4: AVENE zaščitni losjon za otroke 
Sestavine: Avene termalna voda, C12-15 alkil benzoat, dikaprilil karbonat, metilen bis-
benzotriazolil tetrametilbutilfenol/bizoktrizol, voda, glicerin, bis-etilheksiloksifenol 
metoksifenil triazine/bemotrizinol, dietilheksil butamido triazon, diizopropil adipat, butil 
metoksidibenzoilmetan/avobenzon, cetearil izononanoat, lavril glukozid, poligliceril-2-
dipolihidroksistearat, decil glukozid, benzojska kislina, kaprilni/kaprinski trigliceridi, kaprilil 
glikol, citronska kislina, EDTA raztopina dinatrijeve soli, gliceril behenat, gliceril dibehenat, 
hidrogenirani palmovi trigliceridi, poliakrilat-13, polisobuten, polisorbat 20, propilen glikol, 
sorbitan izostearat, tokoferol, tokoferil glukozid, tribehenin, ksantan gumi [14]. 
 
Vzorec 5: LA ROCHE POSAY Anthelios mat krema 
Sestavine: voda, homosalat, silicijev dioksid, titanov dioksid, oktokrilen, etilheksil salicilat, 
butil metoksidibenzoimetan/avobenzone, etilheksil triazon, bis-etilheksiloksifenol 
metoksifenil triazine/bemotrizinol, drometrizol trisiloksan, aluminijev oktenil sukcinat 
škroba, glicerin, pentilen glikol, kopolimer stirena, kalijev cetil fosfat, dimetikon, perlit, 
propilen glikol, akrilati, aluminijev hidroksid, anisična kislina, kaprilil glikol, EDTA 
raztopina dinatrijeve soli, inulin lavril karbamat, izopropil lavril sarkozinat, PEG-8 lavrat, 
fenoksietanol, polimer siloksana, stearinska kislina, stearil alkohol, tereftaliden dikafra 
sulfonska kislina, tokoferol, trietanolamin, ksantan gumi, cinkov glukanat [15]. 
 
Vzorec 5.5: LA ROCHE POSAY krema za občutljivo kožo 
Sestavine: voda, C12-15 alkil benzoat, glicerin, bis-etilheksiloksifenol metoksifenil 
triazin/bemotrizinol, alkohol, dimetikon, etilheksil triazon, drometrizol trisiloksan,  
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butil metoksidibenzoilmetan, stiren, pentaeritril tetraetilheksanoat, titanov dioksid, propilen 
glikol, diizopropil sebakat, stearil alkohol, lojevec, tokoferol, najlon-12, sintetični vosek,  
aluminijev hidroksid, amonijev akriloildimetil taurat, amonijev poliakriloildimetil taurat, 
kaprilil glikol, dimetikon, EDTA raztopina dinatrijeve soli, glicerilizostearat, izopropil 
lavril sarkozinat, peg-8 lavrat, pentilen glikol, fenoksietanol, kalijev cetil fosfat, izvleček 
Scutellaria baicalensis, stearinska kislina, butil alkohol, tereftaliden dikafra sulfonska 
kislina, trietanolamin, ksantan gumi [16]. 
 
Vzorec 6: VICHY IDEAL SOLEI anti age 
Sestavine: voda, homosalat, silicijev dioksid, etilheksil salicilat, etilheksil triazon, glicerin, 
C12-15 alkil benzoat, bis-etilheksiloksifenol metoksifenil triazin, drometrizol trisiloksan, 
butil metoksidibenzoilmetan, ferment črnega čaja, aluminijev oktenil sukcinat škroba, 
oktokrilen, pentilen glikol, stiren, kalijev cetil fosfat, parfum, kaprilil metikon, tereftaliden 
dikafra sulfonska kislina, butilen glikol, titanov dioksid, trietanolamin, fenoksietanol, kaprilil 
glikol, stearil alkohol, dimetikon, akrilati, inulin lavril karbamat, peg-8 lavrat, EDTA 
raztopina dinatrijeve soli, tokoferol, ksantan gumi, aluminijev hidroksid, stearinska kislina, 
hidroksietilceluloza, natrijev citrat, citronska kislina, sadni ekstrakt Myrciaria dubia, kalijev 
sorbat, ekstrakt ingverja, ekstrakt korenine Sanguisorba officinalis, ekstrakt Cinnamomum 
cassia, biotin [17]. 
 
Vzorec 7: BIODERMA photoderm max krema 
Sestavine: voda, dikaprilil karbonat, oktokrilen, metilen bis-benzotriazolil 
tetrametilbutilfenol, butil metoksidibenzoilmetan, glicerin, metil metakrilat krospolimer, 
cikloheksasiloksan, ciklopentasiloksan, bis-etilheksiloksifenol metoksifenil triazin, 
polimetilsiloksan, metilpropandiol, trimetilol heksilakton krospolimer, 
C20-22 alkil fosfat, C20-22 alkoholi, decil glukozid, gliceril stearat citrat, pentilen glikol, 
mikrokristalna celuloza, C30-45 alkil dimetikon krospolimer, 1,2-heksandiol, kaprilil glikol, 
EDTA raztopina dinatrijeve soli, ksantan gumi, manitol, ksilitol, natrijev hidroksid, celulozni 
gumi, ramnoza, propilen glikol, citronska kislina, ektoin, tokoferol [18]. 
 
Vzorec 8: Dm BABYLOVE krema za sončenje za otroke 
Sestavine: voda, oktokrilen, glicerin, alkohol, C12-15 alkil benzoat, butil 
metoksidibenzoilmetan, etilheksil salicilat, dikaprilil eter, dietilamino hidroksibenzoil heksil 
benzoat, fenilbenzimidazol sulfonska kislina, triakontanil PVP, heksadekan kopolimer, 
etilheksil triazon, tokoferil acetat, dibutil adipat, bis-etilheksiloksifenol metoksifenil triazin, 
dietilheksil butamido triazon, natrijev hidroksid, kaprilil glikol, akrilati, ksantan gumi, 
karbomer, EDTA raztopina dinatrijeve soli, aminska kislina, tokoferol [19]. 
 
Vzorec 9: DAYLONG zaščitni losjon 
Sestavine: voda, etilheksil salicilat, metilen bis-benzotriazolil tetrametilbutilfenol, bis-
etilheksiloksifenol metoksifenil triazin, dietilheksil butamido triazon, butil 
metoksidibenzoilmetan, C12-15 alkil benzoat, dibutil adipat, pentilen glikol, alkohol, 
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sorbitol, dimetikon, cetil fosfat, cetil alkohol, trietanolamin, tokoferol, decil glukozid, 
lecitin, akrilna kislina, propilen glikol, ksantan gumi, prah soka aloe vera [20]. 
 
Vzorec 10: URIAGE Bariesun fluid 
Sestavine: voda, dikaprilil karbonat, metilen bis-benzotriazolil tetrametilbutilfenol, butil 
metoksidibenzoilmetan, etilheksil triazon, najlon-12, C20-22 alkil fosfat, glicerin, C20-22 
alkoholi, decil glukozid, butilen glikol, dimetikon, ksantan gumi, klorfenesin, parfum, 
triakontanil PVP, benzojska kislina, EDTA, o-cimen-5- ol, tokoferil acetat, natrijev 
hidroksid, propilen glikol, citronska kislina, izvleček korenine Glycyrrhiza inflata [21]. 
 
Vzorec 11: DERMALOGICA solar defense booster 
Sestavine: voda, butilen glikol, oleosomi sončnice, etilheksil metoksicinamat, C12-15 alkil 
benzoat, butil metoksidibenzoilmetan, polisorbat 80, amonijev akriloildimetil taurat, dimetil 
kapramid, najlon-12, ekstrakt Centella asiatica, ekstrakt Echinacea purpurea, magnezijev 
askorbil fosfat, extrakt melise, ekstrakt Camellia oleifera, ekstrakt limone, olje sivke, lecitin, 
tokoferol, alantoin, hidroksietil akrilat, kokamidopropil PG dimonijev klorid fosfat, sorbitan, 
polisorbat 60, glukonska kislina, EDTA raztopina dinatrijeve soli, etilheksilglicerin, natrijev 
hidroksid, natrijev benzoat, fenoksietanol, linalol, limonen [22]. 
 
Vzorec 12: EUCERIN sun fluid anti age 
Sestavine: voda, homosalat, glicerin, butil metoksidibenzoilmetan, etilheksil salicilat, butilen 
glikol dikaprilat/dikaprat, etilheksil triazon, alkohol, bis-etilheksiloksifenol metoksifenil 
triazin, cetearil alkohol, fenilbenzimidazol sulfonska kislina, C12-15 alkil benzoat, tapioka 
škrob, natrijev hialuronat, izvleček korenine Glycyrrhiza inflata, glicirizinska kislina, gliceril 
stearat, natrijev stearoil glutamat, akrilati, karbomer, ksantan gumi, dimetikon, EDTA, 
natrijev klorid, fenoksietanol, etilheksilglicerin [23]. 
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3.1.2. Sončne kreme z zaščitnim faktorjem 30 (Slika 5) 
 
 
Slika 5:Vzorci krem za sončenje z zaščitnim faktorjem 30 
Vzorec 13: Dm sun dance 
Sestavine: voda, oktokrilen, alkohol, glicerin, C12-15 alkil benzoat, etilheksil salicilat, butil 
metoksidibenzoilmetan, dikaprilil eter, fenilbenzimidazol sulfonska kislina, triakontanil PVP, 
heksadekan kopolimer, bis-etilheksiloksifenol metoksifenil triazin, tokoferil acetat, pantenol, 
mikrokristalna celuloza, kaprilil glikol, parfum, natrijev hidroksid, karnozin, akrilati, 
galaktoarabinan, EDTA raztopina dinatrijeve soli, etilheksilglicerin, maltodekstrin, celulozni 
gumi, limonen, alfa-izometil ionon, ekstrakt čajevca, benzil aklohol, citronska kislina, 
tokoferol, ksantan gumi [24]. 
 
Vzorec 14: COLLISTAR 
Sestavine: voda, dibutil adipat, C12-15 alkil benzoat, etilheksil salicilat, dietilamino 
hidroksibenzoil heksil benzoat, fenilbenzimidazol sulfonska kislina, etilheksil triazon, bis-
etilheksiloksifenol metoksifenil triazin, trietanolamin, koko-kaprilat, dietilheksil butamido 
triazon, kalijev cetil fosfat, fenoksietanol, poligliceril-3 kokoat, glicerin, poliakrilat 
kopolimer-6, kaprilol glikol, akrilati, hidroksiacetofenon, ekstrakt indijske fige, ksantan 
gumi, etilheksilglicerin, tokoferil acetat, sončnično olje, lecitin, tetranatrijev glutamat 
diacetat, citronska kislina, tokoferol, askorbil palmitat, olje semen žafranike, manitol, 
ekstrakt ognjiča, biosaharid gumi-2, ksantofil, diatomejska zemlja, cinkov sulfat [25]. 
 
Vzorec 15: VICHY IDEAL SOLEI anti imperfections 
Sestavine: voda, alkohol, diizopropil sebakat, oktokirlen, butil metoksidibenzoilmetan, 
silicijev dioksid, titanov dioksid, C12-15 alkil benzoat, izopropil lavril sarkozinat, koruzni 
škrob, niacinamid, etilheksil triazon, poli C10-30 alkil akrilat, trietanolamin, gliceril stearat, 
behenil alkohol, metilen bis-benzotriazolil tetrametilbutilfenol, drometrizol trisiloksan, 
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amonijev poliakriloildimetil taurat, etilheksiloksifenol metoksifenil triazin, butilen glikol, 
kapriloil salicilna kislina, kaprilil glikol, cetil alkohol, ekstrakt Cinnamomum cassia, EDTA 
raztopina dinatrijeve soli, PEG-15 disulfat, glicerin, gliceril stearat citrat, miristil alkohol, 
fenoksietanol, poligliceril-10 lavrat, salicilna kislina, ekstrakt korenine Sanguisorba 
officinalis, natrijev hialuronat, stearil alkohol, t-butil alkohol, tereftaliden dikafra sulfonska 
kislina, ksantan gumi, ekstrakt korenine zingiber officinale, parfum [26]. 
 
Vzorec 16: DERMALOGICA super sensitive shield 
Sestavine: voda, ciklopentasiloksan, cinkov oksid, titanov dioksid, dikaprilil eter, butilen 
glikol, poligliceril-3 polidimetilsiloksietil dimetikon, lavril PEG-9 polidimetilsiloksietil 
dimetikon, dimetikon, aluminijev hidroksid, stearinska kislina, ferment korenine redkve, 
ekstrakt Camellia sinensis, ekstrakt Avena sativa kernel, ekstrakt korenine Boerhavia diffusa, 
oksazolidin, sadni ekstrakt Citrullus lanatus, askorbil palmitat, natrijev hialuronat, natrijev 
pirolidonkarboksilat, natrijev laktat, sadni ekstrakt Lens esculenta, tokoferol, hidroksifenil 
propamidobenzojska kislina, bisabolol, ekstrakt korenine ingverja, silicijev dioksid, dikalijev 
glicirizat, dipropilen glikol, glicerin, ciklometikon, tokoferil acetat, olje sivke, olje listov 
modrega evkalipta, pentilen glikol, EDTA raztopina dinatrijeve soli, kalijev sorbat, 
etilheksilglicerin, fenoksietanol, limonen, linalol [27]. 
 
Vzorec 17: HAWAIIAN TROPIC  
Sestavine: voda, homosalat, oktokrilen, etilheksil salicilat, butil metoksidibenzoilmetan, 
etilheksil benzoat, cetearil alkohol, fenoksietanol, diizopropil adipat, neopentil glikol 
diheptanoat, VP/eikozen kopolimer, dietilheksil butamido triazon, sljuda, dimetikon, glicerin, 
parfum, polimetilsilseskvioksani, akrilati, koko-glukozid, metilparaben, propilen glikol 
dibenzoat, [ceteth-10 phosphate], dicetil fosfat, propilparaben, natrijev hidroksid, EDTA 
raztopina dinatrijeve soli, parafin, ksantan gumi, karitejevo maslo, jojobin alkohol, kalijev 
jojobat, jojobino maslo, maslo indijskega mangovca, propandiol, tokoferil acetat, ekstrakt 
papaje, ekstrakt korenine Colocasia antiquorum, sadni ekstrakt indijskega mangovca, sadni 
ekstrakt pasijonke, ekstrakt Plumeria Acutifolia, ekstrakt gvajave, pantenol, sok aloe vera, 
natrijev askorbil fosfat, heksil cinamal, linalol [28]. 
 
Vzorec 18: BIO DUO SUN cannabis 
Sestavine: etilheksil stearat, ricinusovo olje, čebelji vosek, titanov dioksid, hidrogenirani 
polisobuten, magnezijev stearat, silicijev dioksid, tokoferol, olje makadamije, šipkovo olje, 
karitejevo maslo, olje semen navadne konoplje, parfum [29]. 
 
Vzorec 19: AMON&ANIS veganska sončna krema 
Sestavine: karitejevo maslo, olivno olje, cinkov oksid (brez nano delcev), kokosovo olje, 
čebelji vosek, eterično olje limonine trave, ekstrakt rožmarina [30]
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Vzorec 20: AFRODITA sončna krema za otroke 
Sestavine: voda, cetearil etilheksanoat, cetearil izonanoat, oktokrilen, kaprilni/kaprinski 
trigliceridi, butil metoksidibenzoilmetan, poliester-7, polisilikon-15, trimetilpentandiol, 
gliceril stearat, kalijev cetil fosfat, neopentil glikol diheptanoat, fenilbenzimidazol 
sulfonska kislina, ciklopentasiloksan, cetil alkohol, stearil alkohol, tokoferil acetat, bisabolol, 
ksantan gumi, akrilati, parfum, dimetikon, fenoksietanol, etilheksilglicerin, EDTA raztopina 
dinatrijeve soli, kalijev hidroksid, natrijev hidroksid [31]. 
 
Vzorec 21: VICHY IDEAL SOLEI fresh hydrating milk 
Sestavine: voda, C12-15 alkil benzoat, glicerin, propilen glikol, izoheksadekan, titanov 
dioksid, butil metoksidibenzoilmetan, najlon-12, oktokrilen, koruzni škrob, alkohol, kalijev 
cetil fosfat, sintetičen vosek, etilheksil triazon, akrilati, aluminijev hidroksid, bis-
etilheksiloksifenol metoksifenil triazin, kaprilil glikol, dimetikon, EDTA raztopina 
dinatrijeve soli, drometrizol trisiloksan, gliceril stearat, palmitinska kislina, PEG-100 stearat, 
fenoksietanol, silicijev dioksid, stearinska kislina, tokoferol, trietanolamin, ksantan gumi, 
parfum [32]. 
 
Vzorec 21.1.: NIVEA SUN Q10 
Sestavine: voda, C12-15 alkil benzoat, glicerin, alkohol, butil metoksidibenzoilmetan, 
etilheksil salicilat, butilen glikol dikaprilat/dikaprat, bis-etilheksiloksifenol metoksifenil 
triazin,  etilheksil triazon, fenilbenzimidazol sulfonska kislina, cetearil alkohol, dibutil 
adipat,  diškrobov fosfat, izvleček korenine Glycyrrhiza inflata, ubikinon, tokoferil acetat, 
natrijev stearoil glutamat, gliceril stearat, ksanthan gumi, karbomer, akrilati, dimetikon, 
natrijev klorid, natrijev hidroksid, EDTA, etilheksilglicerin, fenoksietanol, linalol, limonen, 
benzil alkohol, alfa-izometil ionon, geraniol, citronelol, kumarin, parfum [33]. 
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3.1.3. Sončna krema z zaščitnim faktorjem 25 (Slika 6) 
 
 
Slika 6:Krema za sončenje z zaščitnim faktorjem 25 
Vzorec 22: AFRODITA krema za zaščito obraza pred soncem 
Sestavine: voda, cetearil etilheksanoat, kaprilni/kaprinski trigliceridi, cetearil izonanoat, 
oktokrilen, polisilikon-15, butil metoksidibenzoilmetan, gliceril stearat, fenilbenzimidazol 
sulfonska kislina, kalijev cetil fosfat, ciklopentasiloksan, stearil alkohol, cetil alkohol, 
tokoferil acetat, dimetikonol, bisabolol, ksantan gumi, akrilati, fenoksietanol, 
etilheksilglicerin, kalijev hidroksid, natrijev hidroksid, parfum, EDTA raztopina dinatrijeve 
soli [34]. 
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3.1.4. Sončne kreme z zaščitnim faktorjem 20 (Slika 7) 
 
 
Slika 7:Vzorca krem za sončenje z zaščitnim faktorjem 20 
Vzorec 23: DERMALOGICA sheer tint medium 
Sestavine: voda, kaprilni/kaprinski trigliceridi, cinkov oksid, dimetikon, etilheksil 
metoksicinamat, dimetil izosorbid, metil glucet-20, gliceril stearat, PEG-100 stearat, 
stearinska kislina, cetearil alkohol, hidrolizirani biseri, ekstrakt semen Juglans Regia, natrijev 
hialuronat krospolimer, silantriol, olje sivke, olje listov modrega evkalipta, hidroksietil 
akrilat, polihidroksistearinska kislina, skvalan, trietoksikaprililsilan, polisorbat 60, cetil 
alkohol, magnezijev aluminijev silikat, pentilen glikol, etilheksilglicerin, EDTA raztopina 
dinatrijeve soli, silicijev dioksid, fenoksietanol, kositrov dioksid, linalol, limonen, železovi 
oksidi (CI 77491, CI 77492, CI 77499), titanov dioksid [35]. 
 
Vzorec 24: AFRODITA mleko za sončenje 
Sestavine: voda, C12-15 alkil benzoat, oktokrilen, dikaprilil karbonat, glicerin, butil 
metoksidibenzoilmetan, gliceril stearat, etilheksil metoksicinamat, poliester-7, neopentil 
glikol diheptanoat, kalijev cetil fosfat, tokoferil acetat, bisabolol, ksantan gumi, akrilati, 
parfum, etilheksilglicerin, fenoksietanol, natrijev hidroksid, EDTA raztopina dinatrijeve 
soli [36]. 
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3.1.5. Sončna krema z zaščitnim faktorjem 6 (Slika 8) 
 
 
Vzorec 25: NIVEA SUN latte solare carotene 
Sestavine: voda, C12-15 alkil benzoat, parafinsko olje, 
glicerin, oktokrilen, kaprilni/kaprinski trigliceridi, alkohol 
butil metoksidibenzoilmetan, cetearil alkohol, etilheksil 
salicilat, gliceril stearat citrat, izoheksadekan, 
metilpropandiol, hidrogenizirani koko-gliceridi, tokoferil 
acetat, sončnično olje VP/heksadekan kopolimer, ksantan 
gumi, akrilati, parfum, EDTA, natrijev hidroksid, 
fenoksietanol, etilparaben, metilparaben, linalol, limonen, 
benzil alkohol, alfa-izometil ionon, citronelol, CI 40800 
[37]. 
  
Slika 8: Krema za sončenje z zaščitnim faktorjem 6 
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3.2. PRIPRAVA VZORCEV IN SNEMANJE PRAŠKOVNEGA 
DIFRAKTOGRAMA 
 
Snemanje praškovnih difraktogramov je potekalo na Kemijskem inštitutu. Ker so bile zbrane 
kreme ustrezne viskoznosti za direkten nanos na nosilec, sama predpriprava vzorcev ni bila 
potrebna.  
Vzorec posamezne sončne kreme sem nanesla na monokristalni silicijev nosilec z ničelnim 
ozadjem, ki se imenuje rezina (Slika 9). Glede na količino in vrsto vzorca se odločimo za 
ustrezno vrsto nanosa vzorca na rezino. Izberemo lahko rezino z različnimi dimenzijami 
utorov ali pa vzorec nanesemo na zadnjo plat rezine, ki ne vsebuje utora. Skupaj s 
pooblaščeno osebo sva izbrala nosilec z utorom. Vzorec mora biti enakomerno nanešen na 
rezino in mora nujno pokrivati ves utor. Pri nanosu sem si pomagala s spatulo (Slika 9) ali 
objektnim stekelcem. Ko sem moj vzorec enakomerno razporedila, sem ostanke kreme okoli 
utora odstranila z vato, pomočeno v etanol. 
 
    
Slika 9: Pripomočki za nanos vzorca na nosilec                    Slika 10: Nosilec z vzorci 
Mali nosilec z vzorcem sem z vzmetjo vpela v večji nosilec (Slika 9), celotno rezino pa nato 
vstavila v stojalo oz. nosilec vzorcev (Slika 10). Sproti sem si zapisovala mesto (C1, C2, 
C3...) in naziv posameznega vzorca sončne kreme. Nosilec z vzorci se je nato vstavil na 
ustrezno mesto v difraktometru.  
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Slika 11: Difraktometer X'Pert PRO 
Vsi vzorci so bili posneti na rentgenskem praškovnem difraktometru Panalytical X’Pert PRO 
(Slika 11), letnik 2005. Pri samem snemanju difraktogramov nisem bila prisotna. Snemanje 
mojih vzorcev je potekalo ponoči.  
Snemanje je potekalo približno 1,40 h v refleksijskem načinu z bakrovo svetlobo (1,5406 Å) 
in goniometrskim radijem 240 mm. Vzorec se je med snemanjem obračal z 1 obrat/sekundo, 
temperatura med snemanjem pa je bila 25 °C. Difraktogrami so bili snemani od 3 °2θ do  
63 °2θ, s korakom 0,033 °2θ in integracijskim časom 400 sekund/korak. Divergenčna in 
protisipalna reža sta bili nastavljeni na 10 mm osvetlitve vzorca. Horizontalna maska je bila 
nastavljena na 10 mm, primarne in sekundarne sollerjeve reže pa na 0,02 rad. Uporabljen je 
bil položajno občutljivi detektor X’celerator s polnim območjem merjenja. 
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4. KVALITATIVNA FAZNA ANALIZA VZORCEV 
 
4.1. Obdelava podatkov z XˈPert HighScore Plus 
 
Pridobljene podatke, posnete z difraktometrom, sem obdelala z računalniško analizo. Ob 
pregledu sem datoteke pretvorila še v obliko s končnico .ASC, primerno za branje s 
programom CSM. Za lažjo obdelavo sem difraktograme vseh sončnih krem shranila ter nato 
primerjala skupaj, ob izbiri opcije primerjalnega pogleda.  
 
Na začetku sem svoje vzorce razvrstila po skupinah, glede na njihovo kristaliničnost ali 
amorfnost (Tabela 1). Uredila sem jih v tri skupine: kristalinični vzorci, vzorci, ki so 
vsebovali amorfni del in kristalinične vrhove ter pretežno amorfni vzorci.  
 
Tabela 1: Razvrstitev vzorcev glede na njihovo kristaliničnost, amorfnost 
KRISTALINIČNI AMORFNI DEL IN 
KRISTALINIČNI VRHOVI 
PRETEŽNO AMORFNI 
2 Eucerin kids 5.5 La Roche Posay Comfort 1 Ombia 
3 Avene mineralna krema 20 Afrodita kids 11 Dermalogica solar 
defence booster 
4 Avene kids 22 Afrodita obraz 12 Eucerin anti age 
7 Bioderma 24 Afrodita mleko 13 Dm Sun Dance 
9 Day long 5 La Roche Posay comfort 14 Collistar  
10 Uriage 6 Vichy anti age 21.1 Nivea sun Q10 
16 Dermalogica sensitive  8 Dm Babylove 25 Nivea sun latte solare 
17 Hawaiian Tropic 15 Vichy  
18 Bio Duo Sun   
19 Amon Anis   
21 Vichy Ideal Solei   
22 Afrodita obraz   
23 Dermalogica   
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SKUPINA PRETEŽNO AMORFNIH VZORCEV 
 
Omenjena skupina se od preostalih dveh, sploh v primerjavi z vzorci, ki so zelo dobro 
kristalinični in katerih vrhovi so izraziti ter ostri, razlikuje v šibkosti intenzitet svojih vrhov 
(Slika 12). To je tudi razlog razvrstitve v svojo skupino.  
 
 
Slika 12: Primerjava kristaliničnega vzorca 19 in vzorca 11 iz skupine pretežno amorfnih vzorcev 
Čeprav difraktogrami pretežno amorfnih vzorcev lastne vrhove vsebujejo (Slika 13), pa so ti 
bistveno nižji, kar lahko pojasnimo z nizko vsebnostjo oz. koncentracijo kristaliničnih ter 
prevlado amorfnih snovi.  
 
 
Slika 13: Difraktogrami pretežno amorfnih vzorcev 
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Nato sem vzorce razdelila še glede na ujemanje njihovih difraktogramov, torej uklonskih 
kotov in d-vrednosti. Oblikovala sem naslednje skupine: 
 
1. SKUPINA: VZORCI 2, 3, 5, 16, 21 
 
Ta skupina vzorcev se ujema po d- vrednostih 3,3 Å, 2,5 Å, 2,2 Å, 1,7 Å, 1,6 Å 
in pripadajočih uklonskih kotih 27,3°, 36,1°, 41,2°, 54,3° ter 56,6° (Slika 14). 
Iz primerjave difraktogramov lahko opazimo, da ima vzorec 16 Dermalogica super sensitive 
shield poleg omenjenih vrhov še dodatne vrhove, iz česar lahko sklepamo, da vsebuje še neko 
drugo kristalinično sestavino.  
Pri vzorcu 5 La Roche-Posay opazimo nižje intenzitete vrhov, kar nakazuje na nižje 
koncentracije kristaliničnih snovi v vzorcu. 
 
 
Slika 14: Difraktogrami vzorcev 2, 3, 5, 16 in 21 
Z zgoraj naštetimi parametri se skladajo še vzorci 5.5, 6 (nižje intenzitete omenjenih vrhov) 
in vzorec 23 Dermalogica, ki se s skupino ujema le v dveh vrhovih, vendar ti vzorci poleg 
omenjenih vrhov vsebujejo še številne vrhove pri drugih d- vrednostih in uklonskih kotih, 
zato jih v to skupino nisem razvrstila. 
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2. SKUPINA: VZORCI 16, 19, 23 
 
Vzorci se ujemajo po d-vrednostih: 2,8 Å, 2,6 Å, 2,5 Å, 1,9 Å in 1,6 Å ter uklonskih kotih: 
31,7°, 34,3°, 36,2°, 47,5° in 56,6° (Slika 15). Ujemajo se tudi po vrhu, ki pa se nahaja na meji 
območja v katerem smo snemali.  
Difraktogrami te skupine se odlično ujemajo v treh vrhovih z visoko intenziteto. Sklepam, da 
so ti značilni za snov, ki je vsem trem vzorcem skupna.  
 
 
Slika 15: Difraktogrami vzorcev 18, 19, 23 
 
Zopet se pojavi vzorec 16, ki sem ga razvrstila že v prvo skupino. Lahko sklepam, da prva 
skupina pojasni eno njegovo sestavino, druga skupina pa drugo kristalinično snov, ki ji 
pripadajo ostali vrhovi.  
 
Pri obravnavani skupini, je zelo lepo opazna tudi razlika v širini samih vrhov posameznih 
vzorcev. Vrhovi vzorca 19 so najbolj ozki, sledi mu vzorec 23, najširši vrhovi pa pripadajo 
vzorcu 16. Širina uklonov je odvisna od kvalitete kristalov, kamor se uvršča tudi dimenzija 
samega kristala. Opazimo lahko tudi, da so ožji vrhovi višji, tisti ki so širši pa so nižji 
(opazno po skali na y osi). To tudi nakazuje na količino materiala, kar je sorazmerno z 
integralom pod vrhom.  
Omenim lahko tudi, da je dimenzije kristalov z uporabo programa XˈPert HighScore Plus 
možno izračunati. Preko funkcije Scherrerjevega kalkulatorja in enako imenovane formule 
[38], se da oceniti velikost kristalov. Rezultati so potrdili naše domneve. Kristali vzorca 19 so 
največji (približno 1305 Å), sledijo mu kristali vzorca 23 (819 Å), najmanjše kristale CaO pa 
vsebuje vzorec 16 (210 Å). Slednje je prikazano tudi na Sliki 16.  
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Slika 16: Izračun dimenzije kristalov z uporabo Scherrerjevega kalkulatorja 
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3. SKUPINA: VZORCI 4, 7, 9, 10 
 
Vzorci se ujemajo v vrhovih, med katerimi pa po svoji intenziteti izstopa visok vrh pri d-
vrednosti 6 Å in uklonskem kotu 14,3° (Slika 17). Zagotovo lahko sklepam, da vzorci 
vsebujejo zelo podobne oz. iste snovi. Poleg tega difraktogram vzorca 9 vključuje dodatne 
vrhove (pri nižjih uklonskih kotih), kar pomeni, da vzorec vsebuje še neko kristalinično snov, 
kateri ta vrhova pripadata.  
 
 
Slika 17: Difraktogrami vzorcev 4, 7, 9, 10 
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5. SKUPINA: VZORCI 8, 11, 12, 13, 21.1, 25 
 
Omenjeni vzorci bi morali glede na deklaracijo, vsebovati le kemične UV filtre. Ker so ti 
organskega izvora oz. so amorfni, njihov difraktogram ne bi smel vsebovati nikakršnih vrhov. 
Ob pogledu na njihove difraktograme pa temu žal ni tako (Slika 20). Pri vseh lahko lociramo 
vrh okoli 21,4°. Iz omenjenega lahko sklepam, da razlog za to tiči v napaki metode. Možno 
je, da je prišlo do napake med snemanjem vzorcev. Domnevano iz prejšnjih ločenih analiz na 
tem inštrumentu, kjer so se pojavile podobne napake, je bil silicijev nosilec bodisi popraskan 
bodisi ni bil popolno očiščen. Difraktometer je zato posnel uklon same podlage ali pa snovi, 
ki se je na nosilcu zadrževala.  
 
 
Slika 20: Difraktogrami amorfnih vzorcev, ki vsebujejo vrh pri uklonskem kotu 21,4° 
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4.2. Identifikacija snovi s programom crystallographica 
search-match 
 
Sledila je analiza sestavin krem za sončenje s programom CSM. Identifikacija je temeljila na 
primerjanju difraktograma sončne kreme s PDF podatkovno bazo. V program CSM sem 
uvozila svojo datoteko s končnico .ASC in zagnala iskanje po podatkovni zbirki. Iz izbora 
predlaganih kandidatov sem se odločila za standarde, ki so imeli največjo stopnjo ujemanja 
vrhov (d- vrednosti in intenzitet vrhov), torej vrhov standarda in vrhov difraktograma, ki je 
pripadal vzorcu kreme. Izbrala sem standarde, katerih PDF številka se je začela z 010 
(podatki, izračunani iz znanih struktur) ter tiste, ki so vsebovali simbol zvezdice (zelo 
kvalitetni podatki). 
 
Analiza nekaterih vzorcev s CSM (ob uporabi različnih funkcij programa) 
 
V tem poglavju sem vzorce razdelila na dve podskupini. Vzorci prve skupine so bili 
pojasnjeni bodisi s primerjavo glede na reprezentativni vzorec bodisi z uporabo funkcije 
”Add peaks” ali s funkcijo spremembe širine vrhov. Vzorci druge skupine pa kljub temu, da 
imajo lastne vrhove, program CSM ne poda dejanskih rezultatov. Vzrok sem locirala preko 
njihove deklaracije.  
 
4.2.1. Vzorci pojasnjeni s primerjavo glede na reprezentativni vzorec ali z 
uporabo funkcije ročnega vnosa vrhov oz. spremembe širine vrhov 
 
Nekateri izmed naslednjih vzorcev so tisti, ki sem jih s programom XˈPert HighScore Plus 
razvrstila v skupino vzorcev z amorfnim delom in kristaliničnimi vrhovi ter v skupino 
Pretežno amorfnih vzorcev. Pri teh je bila identifikacija s CSM težavna, saj program glede na 
širino amorfnega vrha pri 20° določi enako širino preostalih za snov značilnih vrhov in ostrih 
vrhov ne najde. Kot posledica se pojavi zelo širok signal (Slika 21) in program ne ponudi 
dejanskega rezultata. V tem primeru sem rešitev našla v primerjanju difraktogramov z 
reprezentativnim difraktogramom vzorca, ki preverjeno vsebuje iskano snov. 
Druga možnost identifikacije teh vzorcev s CSM je ali da sami ročno vnesemo vrhove ali pa 
spremenimo širino vrhov. Z uporabo ene ali druge možnosti zožamo vrhove, kar vodi k 
primernejši identifikaciji prisotnih faz v vzorcu. 
 
Ti vzorci so: 
- Vzorec 5 LRP ANTHELIOS ANTI SHINE- čeprav deklaracija tega vzorca navaja 
vsebovanje tako SiO2 in TiO2, analiza s programom CSM tega ni potrdila. Program 
kar avtomatsko prevzame širino amorfnega vrha, kar lahko vidimo na Sliki 21. 
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Slika 21: Avtomatski prevzem širine amorfnega vrha v programu CSM- pojav širokega signala 
 
Če  difraktogram te snovi primerjam v programu XˈPert HighScore Plus z vzorcem, ki SiO2 
in TiO2 vsebuje (Slika 22) lahko vidim, da se vrhovi ujemajo. Pri vzorcu, ki sem ga uporabila 
za primerjavo, je TiO2 prisoten kot rutil, SiO2 pa kot kristobalit. Vrhovi vzorca se ujemajo z 
visokimi vrhovi, kateri se nahajajo približno pri 27,3°, 36°, 41,2° ter 54,2°(Slika 22). Slednje 
vrednosti pojasnijo vrhove TiO2. Ker so njegovi vrhovi ostri in lepo opazni, lahko sklepam, 
da je ta v kristalinični obliki. Ujemanje je razvidno tudi v zelo nizkem, skoraj neopaznem 
vrhu pri približno 21,4°. Ta je značilen za SiO2, za njegovo kristalinično obliko kristobalita. 
Dejanska razlaga tega je opisana pri rezultatih analize vzorca 2 s CSM. 
 
 
Slika 22: Difraktogram vzorca 5 primerjanega na standard 2 
6000
5000
4000
3000
2000
1000
5--LRP-ANTI-SHINE-50-595.ASC data - background
5--LRP-ANTI-SHINE-50-595.ASC peaks
1200
1000
800
600
400
200
0
010-77-0444 Ti O2
0.0 10.0 20.0 30.0 40.0 50.0 60.0 70.0
0
5000
10000
Position [°2Theta] (Copper (Cu))
10 20 30 40 50 60
 5--LRP-ANTI-SHINE-50-595
 2-EUCERIN-KIDS-50-595
VRŠČAJ, TEJA 
2019 
ANALIZA KREM ZA SONČENJE Z RENTGENSKO PRAŠKOVNO DIFRAKCIJO 
 
 31 
Možna identifikacija slednjega vzorca bi bila tudi z opcijo ročne spremembe širine vrhov, kar 
je bilo opisano v predgovoru te skupine. Rezultat uporabe funkcije-ustrezna identifikacija s 
CSM- je viden na Sliki 23. 
 
 
Slika 23: Uporaba funkcije powder simulations, kjer spremenimo širino vrha 
 
- Vzorec 6 VICHY ANTI AGE IDEAL SOLEI- enako kot zgoraj, velja tudi za ta vzorec 
”neuspešna” analiza s CSM. Po primerjavi difraktograma s standardi za SiO2 in TiO2, 
ki bi ju vzorec glede na deklaracijo moral vsebovati pa se vrhovi vzorca ujemajo. 
Znova je TiO2 prisoten kot rutil, SiO2 pa je verjetno v obliki kristobalita (enaka 
pojasnitev kot pri vzorcu 5). 
- Vzorec 15 VICHY ANTI IMPERFECTIONS- glede na deklaracijo bi moral vzorec 
vsebovati TiO2 in SiO2, vendar identifikacija s CSM ne ustreza. Tudi primerjava s 
standardom pokaže zelo slabo ujemanje, saj vrhovi značilni za TiO2, ne sovpadejo z 
vrhovi vzorca, ki pa so dokaj široki in rahlo razvlečeni. Ravno to je posledica 
programa, ki avtomatsko prevzame širino amorfnega vrha okoli 20° in jo projicira na 
preostale. Rešitev tega problema je v uporabi restrikcij in ročnem vnosu vrhov. Po 
uporabi te funkcije program poda TiO2 kot rezultat.  
Opazni so tudi vrhovi, ki se nahajajo pri 21° in 25°. Sklepam da bi te lahko pripadali 
SiO2. Razlaga tega je podana glede na rezultate analize vzorca 2 s CSM. 
- Vzorec 1 OMBIA SUN KIDS- program CSM mi verjeten rezultat poda le ob uporabi 
restrikcij. Samih vrhov na difraktogramu avtomatsko ne zazna, zato sem jih morala 
dodati sama z uporabo funkcije ročnega vnosa vrhov. Tako sem prepoznala TiO2, s 
številko PDF kartice 000-49-1433. Ker identifikacija temelji na le dveh ročno 
vnešenih vrhovih, je verjetnost rezultata manjša.  
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4.2.2. Vzorci, ki vsebujejo organske snovi: 
 
Deklaracije naslednjih vzorcev nam podajajo organske snovi. Te niso kristalinične in zato 
identifikacija s CSM ni bila primerna. Nekateri od omenjenih vzorcev se skladajo s tretjo 
skupino v poglavju 4.1. 
 
Ti vzorci so: 
- vzorec 4 AVENE KIDS 
- vzorec 7 BIODERMA 
- vzorec 8 DM BABYLOVE 
- vzorec 9 DAY LONG 
- vzorec 10 URIAGE 
- vzorec 11 DERMALOGICA SOLAR DEFENSE 
- vzorec 12 EUCERIN SUN FLUID 
- vzorec 13 DM SUN 
- vzorec 14 COLLISTAR 
- vzorec 20 AFRODITA KIDS 
- vzorec 21.1. NIVEA SUN Q10 
- vzorec 24 AFRODITA MLEKO 
- vzorec 25 NIVEA SUN LATTE SOLARE 
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4.2.3. Analiza preostalih vzorcev s CSM  
 
Identifikacija ostalih vzorcev, ki jih v zgornjo skupino nisem razvrstila, je s programom CSM 
dala ustrezne rezultate. Dodatni prijemi za identifikacijo, kot so bili uporabljeni pri prejšnji 
skupini, niso bili potrebni.  
 
Vzorec 2 EUCERIN KIDS: 
Št. Kartice Ime Formula Ujemanje [%] 
010-77-0442 Rutil TiO2 86 
010-76-0934 Kristobalit SiO2 63  
 
Kot je omenjeno že zgoraj, je TiO2 prisoten v kristalinični obliki, kateremu pripadajo vrhovi 
značilni zanj. Morebitno prisotnost SiO2 v obliki kristobalita nakazuje zelo nizek vrh na 
amorfnem ozadju pri približno 21,4° (vidno na Sliki 22). Program CSM poda rezultat za 
silicijev dioksid glede na vrh, ki se nahaja pri približno 21,4° in glede na vrhove, za katere pa 
se v resnici izkaže, da se prekrivanjo z vrhovi titanovega dioksida. Glede na to, je za 
identifikacijo zares zanesljiv samo en njegov vrh, iz česar lahko sklepam, da je 63 % 
ujemanje dejansko manj verjetno.  
Ker pa mi sama deklaracija izdelka vendarle poda vsebovanje SiO2 menim, da vzorec le tega 
res vključuje.  
 
Vzorec 3 AVENE mineralna krema: 
Št. Kartice Ime Formula Ujemanje [%] 
010-77-0442 Rutil TiO2 74 
010-77-8628 Kristobalit SiO2 28 
 
Program CSM mi z večjim odstotokom ujemanja poda le TiO2 (Slika 24). Na deklaraciji sta 
navedena še SiO2 in ZnO. Slednjega mi CSM sploh ne poda, tudi če vključim možnost 
restrikcije. SiO2 se ujema le z 28 %. 
Prisotnost TiO2 bi lahko potrdila tudi s primerjanjem difraktograma v programu X´Pert 
HighScore Plus z difraktogramom standarda (vzorec 2). Vrhovi se ujemajo. 
 
 
 
 
VRŠČAJ, TEJA 
2019 
ANALIZA KREM ZA SONČENJE Z RENTGENSKO PRAŠKOVNO DIFRAKCIJO 
 
 34 
 
Slika 24: Ujemanje difraktogramov vzorca s standardom v programu CSM (vzorec 3) 
Vzorec 5.5 LA ROCHE-POSAY COMFORT: 
Št. Kartice Ime Formula Ujemanje [%] 
010-78-4187 Rutil TiO2 51 
000-19-0770 Talk/lojevec Mg3Si4O10(OH)2 
 
22 
 
S praškovno analizo ne moremo določiti specifične snovi, ki naj bi jo vzorec vseboval. Lahko 
določimo le strukturni tip, v zgornjem primeru je to plastoviti silikat s strukturnim tipom 
talka ali lojevca [39, 40]. 
S slednjim se ujema tudi deklaracija tega vzorca, ki podaja lojevec (magnezijev silikat 
hidroksid) oz. ”talc” kot sestavino v kremi za sončenje. 
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Vzorec 16 DERMALOGICA SUPER SENSITIVE SHIELD: 
Št. Kartice Ime Formula Ujemanje [%] 
010-79-0208 Cinkov oksid ZnO 65 
010-78-4186 Rutil TiO2 54 
000-64-0244 Zlitina železo mangan 
silicij 
Fe2.3 Mn0.7 Si 46 
 
Vzorec bi glede na deklaracijo moral vsebovati tudi SiO2. Program CSM mi slednjega ne 
poda, kot rezultat pa mi predlaga silicij z dodatkom kovine. Iz tega lahko sklepam ali da 
vzorec vselej vsebuje SiO2 vendar je ta lahko amorfen ali pa je siliciju dejansko dodana 
kovina, kar izboljša obstojnost snovi pod vplivom UV svetlobe [41].   
Da pa bi to lahko zagotovo potrdili, bi seveda morali opraviti nadaljnje raziskave, kar pa 
presega okvir tega dela. 
Rezultati identifikacije s CSM za omenjeni vzorec so prikazani na Sliki 25.   
 
Slika 25: Ujemanje difraktogramov vzorca s standardom v programu CSM (vzorec 16) 
 
Vzorec 17 HAWAIIAN TROPIC: 
Št. Kartice Ime Formula Ujemanje [%] 
000-58-2017 Ilit Al3 H4 K O13 Si3 31 
 
Ilit je alumosilikatni mineral. Vzorec vsebuje sestavino strukturnega tipa plastovitega silikata. 
Razvrščen je v skupino sljud (kalijeva sljuda-podobno muskovitu) [42]. Kot mineral ima 
biseren sijaj, zaradi luskaste mikrostrukture, kar se v kremi rezultira v bleščicah. Njegov 
kristalni sistem je monoklinski.  
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Rezultati identifikacije s CSM za omenjeni vzorec so prikazani na Sliki 26.   
 
Slika 26: Ujemanje difraktogramov vzorca s standardom v programu CSM (vzorec 17) 
Deklaracija tega vzorca nam podaja tudi vsebnost TiO2, vendar ga Search Match ne zazna. Iz 
tega lahko sklepamo, da ga je v vzorcu malo in je verjetno tudi slabo kristaliziran.  
 
Vzorec 18 BIO DUO SUN CANNABIS: 
Št. Kartice Ime Formula Ujemanje [%] 
010-75-2545 Anatas TiO2 69 
010-79-7342 Hematit ( Fe0.90 Sn0.05 
Mg0.05 )2 O3 
50 
000-57-7993 Najlon C5 H9 N O 48 
010-77-8310 Kristobalit SiO2 42 
 
Zopet ne moremo z zagotovostjo trditi, da se v vzorcu res nahaja zgoraj omenjeni najlon, 
kljub dosti visokemu ujemanju. Sklepam lahko, da se dva vrhova najlona pri vzorcu ujemata 
le naključno.  
Zanimivo je, da deklaracija tega vzorca kreme za sončenje kot sestavino ne navaja hematita 
(mineral Fe2O3), ki ima drugo največjo stopnjo ujemanja med podanimi snovmi. Možno je, 
da je hematit uporaben kot UV absorbent [43], ne moremo pa na podlagi tega ujemanja 
zagotovo potrditi njegove prisotnosti. 
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Rezultati identifikacije s CSM za omenjeni vzorec so prikazani na Sliki 27.   
 
Slika 27: Ujemanje difraktogramov vzorca s standardom v programu CSM (vzorec 18) 
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Vzorec 19 AMON ANIS:  
Št. Kartice Ime Formula Ujemanje [%] 
010-79-0207 Cinkov oksid/cinkit ZnO 61 
 
Rezultati identifikacije s CSM za omenjeni vzorec so prikazani na Sliki 28.   
 
Slika 28: Ujemanje difraktogramov vzorca s standardom v programu CSM (vzorec 19) 
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Vzorec 21 VICHY IDEAL SOLEI: 
Št. Kartice Ime Formula Ujemanje [%] 
010-78-4187 Rutil TiO2 77 
000-60-0987 Najlon 6 C6H11NO 53 
010-76-0934 Kristobalit SiO2 39 
 
Rezultati identifikacije s CSM za omenjeni vzorec so prikazani na Sliki 29.   
 
Slika 29: Ujemanje difraktogramov vzorca s standardom v programu CSM (vzorec 21) 
Deklaracija vzorca podaja še vsebovanje SiO2. Ob uporabi restrikcije, CSM silicijev dioksid 
poda z 39 % stopnjo ujemanja. 
Enako kot pri vzorcu 18, ne morem zagotovo trditi, da vzorec res vsebuje najlon. Njegovo 
ujemanje je lahko le naključno. 
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Vzorec 22 AFRODITA KREMA ZA OBRAZ: 
Št. Kartice Ime Formula Ujemanje [%] 
010-76-0934 Kristobalit SiO2 39 
000-63-1333 Kalijev tetradecanedioat 
tetrahidrat 
(sol maščobne diojske 
kisline) 
C14 H32 K2 O8 13 
 
Rezultati identifikacije s CSM za omenjeni vzorec so prikazani na Sliki 30.   
 
Slika 30: Ujemanje difraktogramov vzorca s standardom v programu CSM (vzorec 22) 
Zopet ne morem trditi, da vzorec zagotovo vsebuje navedeni snovi. Pri kristobalitu lahko 
omenim, da je velika možnost, da ga krema vsebuje, kljub nižji stopnji ujemanja. Možno je, 
da so ostali značilni vrhovi SiO2, poleg opaznega vrha pri 21,4° pokriti v ozadju oz. šumu. 
Tudi vsebovanje maščobne kisline, bi bilo verjetno, saj je le ta lahko prisotna kot ena izmed 
neaktivnih sestavin, odgovorna za mazljivost kreme.   
Deklaracija kreme navedenih snovi ne podaja.  
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Vzorec 23 DERMALOGICA SHEER TINT: 
Št. Kartice Ime Formula Ujemanje [%] 
010-79-0207 Cinkov oksid ZnO 52 
010-75-2545 Anatas TiO2 43 
000-50-1429 Kositrov dioksid SnO2 20 
 
Glede na deklaracijo, bi moral vzorec vsebovati tudi SiO2, vendar je možno, da je ta prisoten 
v amorfni obliki. Prisotnost identificiranih snovi potrjuje tudi deklaracija izdelka.  
Rezultati identifikacije s CSM za omenjeni vzorec so prikazani na Sliki 31.   
 
Slika 31: Ujemanje difraktogramov vzorca s standardom v programu CSM (vzorec 23) 
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4.3. Posredno iskanje nepojasnjenih vrhov z uporabo programa 
ConQuest  
 
Za skupino vzorcev, ki so vsebovali vrhove, kateri so s programom X´Pert HighScore Plus in 
CSM ostali nepojasnjeni, sem se oprla na njihove deklaracije in poiskala, katere sestavine 
imajo skupne. Nato sem na medmrežju poiskala strukture teh snovi [44] in jih s pomočjo 
danih orodij narisala v programu ConQuest. Preko iskanja po podatkovni zbirki organskih 
snovi sem dobila strukturo, ki se je ujemala s podano strukturo moje snovi. Rezultat 
(strukturne podatke) sem izvozila in ga shranila s končnico .cif. Datoteko sem odprla s 
programom Mercury. Tu sem z možnostjo ‘calculate-powder pattern’ dobila difraktogram 
snovi, vpisala pogoje pri katerih sem snemala svoje difraktograme in datoteko shranila s 
končnico .raw.  Dobljeni difraktogram sem odprla v programu X´Pert HighScore Plus, ter ga 
primerjala z difraktogramom neznane snovi.  
 
SKUPINA VZORCEV: 4,7,9,10  
 
Preko programa ConQuest sem ugotovila, da vrhovi, ki so s CSM ostali nepojasneni, 
pripadajo kemičnemu UV filtru metilen bis-benzotriazol-2-il tetrametilbutilfenolu oz. 
bizoktrizolu. Njegova struktura je prikazana na Sliki 32.  
 
Refkoda: HEWRUX 
Forumula: C14H50N6O2 
Ime: metilen bis-benzotriazol-2-il tetrametilbutilfenol 
 
  
 
Slika 32: Struktura spojine z refkodo HEWRUX 
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Na Sliki 33 je prikazano ujemanje vrhov na difraktogramih vzorcev 4, 7, 9 in 10 z 
difraktogramom UV filtra, ki je bil pridobljen s programom ConQuest.  
 
 
Slika 33: Ujemanje difraktogramov skupine vzorcev 4, 7, 9 in 10 s pridobljenim difraktogramom bizoktrizola 
 
SKUPINA VZORCEV AFRODITE: 20, 22, 24 
 
Deklaracije naštetih vzorcev so mi podajale ujemanje v dveh različnih UV filtrih in sicer v 
oktokrilenu ter butil metoksidibenzoilmetanu oz. avobenzonu.  
Difraktogram avobenzona (refkoda: WEBGAL) pridobljen preko ConQuesta in Mercury-ja 
ni podal ujemanja.  
Nato sem strukturo filtra oktokrilena narisala v ConQuestu, vendar mi program ni podal 
nobenega zadetka. Sklepam lahko, da slednjega ni bilo v podatkovni zbirki programa. 
  
Ker je to edini filter, v katerem se ujemajo ti trije vzorci sklepam, da naj bi nepojasnjeni 
vrhovi pripadali oktokrilenu. Seveda bi za popolno trditev le tega potrebovali nadaljne 
raziskave. Iz dotičnih krem za sončenje bi bilo možno izolirati samo oktokrilen, posneti 
njegov difraktogram z rentgensko praškovno difrakcijo in ga primerjati z difraktogrami naših 
vzorcev. To je le predlog, kako bi lahko prišla do končne ugotovitve neznane sestavine, 
vendar slednje ni bilo v okviru tega dela.  
 
Navedem lahko še to, da imajo ti vzorci veliko osnovno celico, kar lahko razvidimo iz prvih 
vrhov, ki se na difraktogramu pojavijo pri visokih uklonskih kotih. Iz difraktograma lahko 
razberemo še to, da poleg možnega oktokrilena vzorec 24 za razliko od ostalih dveh vsebuje 
dodatni vrh, kar nakazuje na prisotnost še neke druge snovi, ki pa je ostala nepojasnjena.  
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5. ZAKLJUČEK 
 
Poglavitni namen moje diplomske naloge je bil, osvojiti znanje, ki bi zadostilo samostojni 
izvedbi kvalitativne fazne analize vzorcev zaščitnih izdelkov. Menim, da sem glavni cilj 
uspešno dosegla. Identificirala sem na začetku osnovane skupine, ki so se ujemale v vrhovih 
njihovih difraktogramov.  
 
Skupno sem analizirala sedemindvajset vzorcev. Po uvozu vseh difraktogramov v program 
X´Pert HighScore Plus, sem le te skrbno pregledala, določila njihovo kristaliničnost ali 
amorfnost in jih razdelila v skupine glede na ujemanje njihovih vrhov. To je občutno olajšalo 
moje nadaljnje delo, saj ujemanje vrhov namreč pomeni tudi vsebnost enakih sestavin.  
V nadaljevanju me je analiza vodila skozi indentifikacijo faz. Pri tem sem se oprla na 
deklaracijo kozmetičnega izdelka. V večini primerov se je deklaracija skladala s podanimi 
rezultati, vendar pa je prišlo tudi do primerov, kjer sem kot rezultat dobila sestavino, ki na 
embalaži ni bila navedena. Slednje se je zgodilo v primeru vzorca 18 Bio Duo Sun ter pri 
Afroditinem vzorcu 22. Pri vzorcu 18 je nedeklarirana sestavina hematit, pri vzorcu 22 pa je 
ta snov SiO2, v obliki kristobalita in sol maščobne dionske kisline. Ker deklaraciji teh 
komponent ne vsebujeta, je zelo verjetno, da sta bila oba rezutata posledica naše netočnosti 
med izvajanjem analize in sta bili identificirani snovi le slučajna napaka metode.  
 
Pri nekaterih vzorcih je prišlo tudi do tega, da deklariranega TiO2 in SiO2 s programom CSM 
nismo mogli identificirati oz. je bila njuna identifikacija s CSM bolj težavna. Program je 
glede na širino amorfnega vrha pri 20° avtomatsko predpostavil enako širino preostalih za 
snov značilnih vrhov. Posledično CSM ni podal dejanskega rezultata, saj difraktogram ni 
vseboval ostrih vrhov na katerih je temeljilo ujemanje s standardom v podatkovni zbirki.  
V tem primeru sem rešitev našla v primerjanju difraktogramov z reprezentativnim 
difraktogramom vzorca, ki je iskani snovi dejansko vseboval. Pri reprezentativnem vzorcu, ki 
sem ga uporabila za primerjavo, je bil TiO2 prisoten kot rutil, SiO2 pa kot kristobalit. 
Morebitno prisotnost SiO2 v kristalinični obliki kristobalita je nakazoval zelo nizek vrh pri 
približno 21,4°.  
Druga možnost identifikacije take vrste vzorcev je predstavljal ročni vnos vrhov ali pa 
sprememba širine vrhov. Z uporabo ene izmed teh dveh opcij sem pridobila ustrezno 
identifikacijo prisotnih faz v vzorcu.  
 
Če povzamem svoje ugotovitve glede UV filtrov, lahko rečem, da je večji del zbranih krem 
vseboval kemične organske filtre, kateri so večinoma s svojim difraktogramom pokazali 
pretežno amorfnost. Ti so glede na deklaracijo najpogosteje vsebovali avobenzon, oktokrilen, 
bizoktrizol ter bemotrizinol. Difraktogrami so mi bolje služili v primeru mineralnih filtrov, 
kot sta bila cinkov oksid ter titanov dioksid. 
 
Posamezne komponente, na začetku formiranih skupin, ki so navedene pod naslovom 
Obdelava podatkov z X´Pert HighScore Plus, sem s pomočjo računalniške analize 
identificirala.  
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Ugotovila sem naslednje: 
 
1. Sklepam lahko, da je glavna sestavina na kateri je bila bazirana prva skupina (vzorci: 
2, 3, 5, 16, 21) titanov dioksid.  
2. Specifični vrhovi, ki nam jih podajajo vzorci druge skupine (vzorci: 16, 19, 23), 
pripadajo mineralnemu filtru cinkovemu oksidu.  
3. Vrhovi tretje skupine (vzorci: 4, 7, 9, 10) pripadajo kemičnemu UV filtru metilen  
bis-benzotriazol-2-il tetrametilbutilfenolu oz. bizoktrizolu.  
Omenim lahko še dejstvo, da vzorec 9 vsebuje sebi lastne vrhove, kar nakazuje na to, 
da poleg prepoznanega UV filtra vsebuje še nekaj, česar ostali vzorci ne. Tudi ob 
primerjavi z vsemi obravnavanimi vzorci krem za sončenje sem ugotovila, da nihče 
ne vsebuje vrhov pri enakih uklonskih kotih kot vzorec 9. Ta vsebuje še neko 
kristalinično komponento, ki pa je ostala neidentificirana.  
4. Šibek vrh, ki ga vsebujejo difraktogrami vzorcev 2, 3, 5, 15, 18, 21 in 23 pripada 
silicijevemu dioksidu v kristalinični obliki kristobalita. Dejansko je viden le en njegov 
znamenit vrh, ostali so nižji in skriti v šumu. Zaradi tega vzroka je bila tudi njegova 
analiza s programom CSM bolj težavna in, ker identifikacija bazira zares le na enem 
njegovem vrhu, tudi manj zanesljiva. Analiza pri omenjenem programu je dala 
obetaven rezultat le z opcijo ročnega vnosa vrhov ali opcijo spremembe širine vrhov. 
5. Vzorci 8, 11, 12, 13, 21.1 in 25 glede na deklaracijo vsebujejo le organske snovi. 
Njihovi difraktogrami so popolnoma amorfni, razen vrha okoli 21,4°. Glede na 
uklonski kot omenjena skupina odlično sovpada z razlago skupine štiri (prisotnost 
kristobalita), vendar pa v vzorcih ta ne bi smel biti prisoten (deklaracija).  
Sklepam lahko, da je vzrok za to napaka metode. Možno je, da je bil silicijev nosilec 
bodisi popraskan bodisi ne očiščen popolnoma. Difraktometer je zato posnel uklon 
same rezine ali pa snovi, ki se je na nosilcu zadrževala, kar se je rezultiralo v 
omenjenem vrhu. Slednjega ne morem povsem potrditi, saj je bil nosilec pri nadaljnih 
analizah ustrezno očiščen, kar mi preprečuje enako izvedbo snemanja kot na začetku. 
 
Več dela in truda so zahtevali vzorci, ki so s programom CSM ostali nepojasnjeni. To se 
navezuje na skupino vzorcev 4, 7, 9, 10 ter skupino vzorcev znamke Afrodita, 20, 22 in 24. 
Kot omenjeno že v zgornji točki tri, sem za prvo skupino uspešno, posredno preko programa 
ConQuest pridobila difraktogram standarda, ki je ustrezal difraktogramom mojih vzorcev. Ta 
snov je bila kemični UV filter bizoktrizol. Vrhovi druge skupine so ostali nepojasneni. 
Zaščitnega filtra oktokrilena ni bilo mogoče najti v zbirki struktur programa ConQuest. 
 
Veliko vzorcev mojih krem za sončenje je v svojih difraktogramih vsebovalo opazen vrh pri 
uklonskem kotu okoli 20°, ki je precej širok ter položen. Ta je znak prisotnosti amorfnih faz v 
vzorcih, katerih izvor so različne organske snovi, ki jih kreme vsebujejo.  
 
Med pisanjem diplomskega dela sem poleg praktičnega, osvojila tudi precej teoretičnega 
znanja. Seznanila sem se z aktivnimi, za UV zaščito odgovornimi komponentami, pa tudi z 
neaktivnimi, ki nudijo stabilizacijo in so zaslužne za konsistenco kreme. Lah ko rečem, da 
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sem pridobila dovolj znanja o tem, da lahko glede na deklaracijo razlikujem med 
omenjenima. Poleg tega lahko snovi v kremi pripišem njen osnovni pomen, bodisi je to vloga 
vlaženja kože, namen boljše mazljivosti ali pa strukture same kreme.
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